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分子動力学法による気液平衡密度






The equilibrium densities of liquid and gas of argon were calculated by molecular dynamics simulation. The method 
was based on Maxwell construction. The calculated phase diagram was compared with the results by Lennard-Jones 
equation of state satisfactory.











極大極小点を持つ。図1にはVan Der Waals式（Van 
Der Waals EOS）[4]の場合を示した。
(1)
ここで a と b はVan Der Waals 係数であり、p、














P = p(V) の逆関数 V = V(p) を図2のようにプロッ




る下記の積分が0であるから液相の G と気相の G は
等しい。
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 図1　Maxwell 構成法Figure	1  Maxwell construction
 
図2　図 1 の逆関数 V = V(p)





















図3　Van Der Waals 式における液相および気相の密度
と第 3 の交点の密度の温度依存性
Figure	3  Phase boundary in Van Der Waals EOS
 ε/J σ/m
1.7258E-21 3.4282E-10
表1　アルゴンの Lennard - Jones パラメータ
Table	1  Lennard - Jones parameters for argon[6]
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cut off distance half of cell length
software SCIGRESS-ME[6]
表2　分子動力学シミュレーションの条件







近似的な第 3 の交点の密度を d0 = 0.5 g/cm3 とし




<Ep> の温度変化を図 7 に示した。<Ep> の温度変化
が急に変わるあたりは臨界温度に対応すると見られ








d = 1.5 g/cm3 
図4　密度 1.5 /cm3 におけるポテンシャルネルギーの
平均値 <Ep> の温度変化
Figure	4  Average potential energy vs temperature plot,
d = 1.5 g/cm3
 
図5　密度 1.5 /cm3 における圧力 p の温度変化
Figure	5  Pressure vs temperature plot,
d  = 1.5 g/cm3
 
図6　蒸気圧の温度変化 , d0 = 0.5 g/cm3
Figure	6  Vapor pressure vs. temperature, d0 = 0.5 g/cm3
 
図7　<Ep> の温度変化 , d0 = 0.5 g/cm3
Figure	7  <Ep> vs. temperature, d0 = 0.5 g/cm3
 
図8　T = 130 K, d0 = 0.50 g/cm3 での原子配置の例
Figure	8  An example of atomic configuration













第 3 の交点の密度 d0 の値をより低い 0.4, 0.3, 0.2 
g/cm3 を仮定して同様の計算を行い、Kolafa-Nezbeda



















場合 Van Der Waals 式と定性的に同じなので、多く
の分子系に適用できると期待される。
図9　Ep と d の時間経過の例、T = 160 K
Figure	9  Examples of time-dependences of Ep and d. 
T = 160 K, d0 = 0.50 g/cm3
 
 
図10　密度の温度変化 , d0 = 0.50 g/cm3

























Figure	12  Comparison with Kolafa-Nezbeda EOS [2] 
on equilibrium density
(7)Tc = 151 K, pc= 48 atm, dc = 0.536 g/cm3
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Figure	13  Comparison with Kolafa-Nezbeda EOS [2]
on equilibrium density in log scale
